



















Mn2Sb等においては く2)の錦城は N(I)siteの Hn-dと H(2)siteの Mn-dがよく
混成しているという結果が得られているのに対して MnAIGeや NnGaGeにおいてはこの
額域で Hn-3dバンドは H(2)siteの AlくGa)とあまり混成していないことから面内に
バンドを形成しておりより強い二次元性があることが分かった｡これはC軸方向のエネル
ギー分散が顕著に小さいことによるもので､フェルミ面の形もこれを示唆している｡







坂 本 和 生
N iAs型 (B8)捕道をとる化合物は､ 常温常圧下 においてお よそ 50種
類ほ ど知 られている｡ 構成元素の一方 (M)は遷移金属 で､ 他方 (X)は Ⅴ屑
(P. As. Sb等 )もしくはⅥ屈 (S. Se. Te等 )の元素である｡ その結
晶構造の基本格子は六万品であ り､ -｣単位格子中に二分子 を含 む｡ そ こでは､ 金
属原子Mが単純六方格子 をとり､ 非金属原子 Xが桐密六方格子 を とる｡ M原子は､
x原子のつ くる8両体格子問位置にあ り､ 一方 X原子はM原字のつ くる三角短 に
よって四 まれている｡
この川道では､ 椛成 される元素の械郡に よって､ 六方晶の軸比 C/aが大 き
く変わ り､ その値は 1. 2か ら2. 0程度までお よぶ｡ 一方､ 同 じ六方晶で もウ
ルツ鉱型 (84)捕道の場合､ C/aの値は構成元素の種類が変化 しても 3%程
度 しか変わ らない｡ これは､ N iA s型構造ではM原子 とX原子 との層状構造 と
なっているために､ 原子の托類によるイオン半径や磁気的性質の追いが敏感 に軸
比 C/aに反映されることによるもの と考え られる｡ このような性質 をもつ N i
As型捕道の高圧下での安定性 を知ることは､ 物質の弼道 と圧力の関係を試論す
る上で必要である｡ 一方､ 節-原班に･1基づ く計罪では､ Ⅲ -V化合物の高圧相に
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N iAs川 造が柑1時 されている｡ また､ 地球 内部物質が この弼道 を と り得 る可 能
性 も示唆されている｡ したがって高圧下 での N iA s型榊遥周辺の研究 は固体物
性､.地球科学 などの観点か ら極めて重要 であ る と考 え られる｡
本研究 では､ 常圧 で軸比 C/ aの きわめて大 きいT iS (1. 95)､ きわ
めて小さい N iTe (1. 35)の二つ の物 質 を試料 として と りあげ た｡ 実験 は､
ダイヤモ ン ド･ア ンビル ･セルを使 った X線 回折実験及び､ 2000トンプ レス
を使 った8面体加圧方式 に■よる電気抵抗 測定 に よった｡
X線回折実験 よ り､ T iSは 41GPa
まで､ N iTeは 69GPaまでの圧力 範囲 Z･o
で構造相転 移がお こ らないことが明か となっ
た｡ C/aの値 はいずれの物質 もほぼ常 圧で 空 1.75U
の値のままであった｡ (図参･na) この市 か ら･･冨
(ェ l.丁
軸比の値が常圧 で極端 に大 きな物質･ お よび ･i
小 さな物質 では､ 加 圧 にともなう軸比の変化 ' .a,
が小 さいこ とがわか った｡ T iSでは 25G
Paにて電 気抵抗の激減が観測 され たが､ こ
の圧力近辺 では X線 回折 パター ンに何 ら異常
が見 られなかった｡ この ことか ら構造変 化を
伴わない電 子転移であ る可能性が大 きい｡
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14.水素吸着W(100)再構成表面の一次転移
坂 本 一 之
理想表面として 1×1構造をもつ W(100)清浄表面は室温以下で (約 230∬)で再
構成を起 こし､､β ×JER45o構造へと転移する｡また､この再構成は水素の吸着主に
より変化することが知 られている｡ 低被覆皮の領域では､清浄表面で (ll)方向に W




ンシャルを変化 させると､被覆皮に 'とび'のようなものが見え､これを一次転移 と想
定 した｡
今回の計算械実験の目的は､この転移について Fisher等 【1】が紹介 した有限系の
スケー リング則を用いて､この転移を詳 しく調べることにあったoFisher等は､一次
転移の 'とび'が有限系では '丸め'られ､自由エネルギーの二階微分の最大値は発散せ
ずに､系のサイズを Lとしたとき､それは LJ に比例することをイジング模型を用い
て主張 した｡ しか し､W についての計算結果が Fisher等が想定 した結果 とは異なっ
たため､より簡単な二次元イジング模型で も解析を行ない､W(100)再構成表面のとき
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